



図 ミオシンモータドメイン ATP 加水分解領域の
HOMO と LUMO (PDB ID 1MMD)
第回森和英記念計算科学研究会
分子軌道の大域的性質と局所的性質の関係
永 井 喜 則，香 川 浩
概要昨年の 1 月に亡くなった森和英先生がミオシンの ATP 加水分解の研究の中で必要性を感じてい
た Molecular Orbital（MO，分子軌道）の足し引きで HOMO（Highest Occupied Molecular Orbital）と
LUMO（Lowest Unoccupied Molecular Orbital）に現れる水の MO の局所化に依って加水分解反応を調べ
られる。従って，その方法の理論的裏付けを考えるのは意味のあることと考えていました。この発表では森
和英先生が考えていたことを推測した事柄を話します。
. 問 題 の 背 景
香川・森の論文[1]で Protein Data Bank に在る ATP アナログ，ADPBeF3，を結合した結晶データ
1MMD の ATP 結合部付近のアミノ酸残基，ATP アナログ，マグネシウム（Mg），それに加えて，その
付近に存在する水を含む部分を抜き出して PM3 法により分子軌道を求めると HOMO のそれに水の MO
が存在した。それを図 1 に示す。



























































ティア電子に着目し，HOMO や LUMO の分子軌道相
互作用を考える。これは小さな分子には対しては有効で
あろうが，図 2 に模式的に示した大きな分子では，反






て良い近似で HOMO と LUMO を使った分析が成り立
―  ―









法的である。従って，HOMO と LUMO の分析では Ligand と相互作用しているものを全て捉えることは
出来ないと思われる。しかし，Ligand と相互作用している部分を取り出せば，全て HOMO と LUMO の
分析手法に乗ると思われる。上の図の場合も HOMO と LUMO の解析で Ligand との相互作用が捉えら
れない可能性がある。分子軌道の相互作用が効くので単純ではない。加法的な効果しか齎さない部分は切
り取って，上手く有効なダミーを置けば適切な分子軌道が得られる可能性がある。
. ミオシン ATP 加水分解に伴う運動の理解に向けて
ミオシンは筋収縮を担うタンパク質でモータータンパク質というカテゴリーになる。ATP の加水分解
で開放される化学エネルギーを力学的な運動に変えている。香川浩と森和英の研究では 1MMD だけに
ATP の g 燐酸付近の水に分子軌道が見られた。この事実をどのように理解するかが問題となる。ミオシ
ンモータドメインに色々な ATP アナログを結合させて結晶化し，X 線結晶解析により構造が調べられて
いる。Protein Data Bank にある ATP アナログ結合ミオシンモータドメインを調べて，少なくとも 7 つ
の結晶データを用いれば ATP 加水分解サイクルが推定できることを理解した。その 7 つは 1MMA,
1FMW, 1MMN, 1MMG, 1MMD, 1VOM, 1MND である。これらの構造を構成しているアミノ酸残基間の
距離として捉え，異なる ATP アナログを結合したミオシンモータドメイン間での距離変化を計算し，こ
れらの構造変化の順序を求めた。その結果から図 4 に示す結論を得た。
1MMD にしか HOMO と LUMO の解析で ATP 近くの水に分子軌道が見られないのは，1MMA から
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